Condicoes de contorno de Born-von Karman

Tamanho do sistema = niumero de células primitivas:
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Exemplo: rede 1D
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Eq. de Schrodinger em um potencial periodico

Eq. de Schrodinger:

Solucao (ondas planas):
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Substituindo na Eq. de Schrodinger (Tarefa):
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Escrevendo em termos de um vetor g na 1a ZB (Tarefa): k=q— G’
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Teorema de Bloch

\If(r) — Z Ckeik'r Equacao para os coeficientes:
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Solucdes da Eg. de Schrodinger: ‘Ijq(r) = Z Cq_(;ez(q )r
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Teorema de Bloch: as solucdes da Eqg. de Schroedinger podem ser escritas na forma:
(3) (v) — otaT,, .
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onde uj’q(r)é uma funcéo periodica (com mesmo periodo do potencial): Ujjq(I‘ + R) — Uj,q(r)




Exemplo: Teorema de Bloch em 1D.

Rede direta (N=5):
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